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Itera&ve Linearized Density Matrix Propaga&on for Modeling Coherent Energy Transfer in Photosynthe&c Light Harves&ng[1] 
Abstract: We  present  results  of  calcula&ons  [1]  that  employ  a  new 
mixed  quantum  classical  itera&ve  density  matrix  propaga&on 
approach (ILDM , or so called Is‐Landmap) [2] to explore the survival 
of coherence in different photo synthe&c models. Our model studies 
confirm  the  long  lived  quantum  coherence  ,  while  conven&onal 
theore&cal  tools  (such  as  Redfield  equa&on)  fail  to  describe  these 
phenomenon  [3,4].  Our  ILDM  method  is  a  numerical  exactly 
propaga&on scheme and can be served as a bench mark calcula&on 
tools[2]. Result get from ILDM and from other recent methods have 
been  compared  and  show  agreement  with  each  other[4,5].  Long 
lived coherence plateau has been aXribute to the shiY of harmonic 
poten&al  due  to  the  system  bath  interac&on,  and  the  harves&ng 
efficiency is a balance between the coherence and dissipa&on[1].    
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ILDM approach summariza&on 
FRET (electronic coupling << system‐bath coupling, incoherent 
hopping) 
MC‐FRET[8](electronic coupling << sysytem bath coupling,  
perturba&on approxima&on, allow coherence between 
chromophores ) 
Redfield Equa&on [3](electronic coupling >>bath coupling, Markovian 
Approxima&on, perturba&on approxima&on) 
Landmap [2] (lineariza&on on path difference, exact on electronic 
degrees of freedoms ) 
ILDM [2](Is‐Landmap) 
hierarchically coupled reduced Liouville Equa&on [3,4](Fleming et al) 
LSC‐IVR (Miller et al[5], lineariza&on on path difference for both 
electronic and nuclear degrees of freedoms, propagator 
is non‐unitary( contain nega&ve popula&on)) 
Methods Compare  
Independent Bath Modal for FMO[4] 
Two Chromophore model to show   the fail of Redfield equa&on  
Hierarchically Coupled  Reduced Liouville Equa&on 
Popula&on oscilla&on and 1‐3 Coherence Plateau [6] 
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Harves&ng Efficiency: Tricky  balance between coherence  
                                        and  dissipa&on 
Coherence :help to fully sample around (get out from local 
trap) , not helpful to trap the excita&on to any 
site (including the target state) 
Dissipa&on : help to trap the energy to any site( include the 
local trap), not helpful to get out from local 
trap 
Ul&mate Task: get out the local trap, dump the energy to 
Reac&on Center (global trap) 
Room Temperature Experiment [7] 
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300 K  Result 
Ini&al site 1 
Ini&al site 6 
Plateau Coherence explaina&on 
Dynamics and Rate distribu&on in LH II 
Popula&on of B800 with different site disorder   No site disorder  
site disorder realiza&on 1  
site disorder realiza&on 2  
